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SEMINARNI ULOHA ¢. 3
Elektronové ptechody

ZADAN({
1. Vytvoite model dvou zobrazenych neutrdlnich molekul vyznacujicich se intramolekularnim
nabojovym ptrenosem (ICT).
Mol 1

Mol 2

2. Molekuly zoptimalizujte v programu Orca pomoci funkcionalu CAM-B3LYP/def2-TZVVPP
V implicitnim modelu solventu (methanol). Pouzijte RICOSX aproximaci.

3. Pomoci TD-DFT procedury vypoctéte 5 energeticky nejnizSich excitaci. PouZijte tutéz
proceduru jako pii optimalizaci — jen porovnejte dva druhy solventti — methanol a CH.Cl..

wevr

hrani¢ni orbitaly pro dané excitace. Dale si pro n¢ nechte vyplotovat rozdilové a piechodové
hustoty (CIS/TD-DFT difference density, transition density). Vysvétlete principialni rozdil mezi
témto veli¢inami. Ukazte, ktera excitace ma charakter ICT a odhadnéte smér tranzitniho
momentu. Jak se na pozici toho absorpcniho signalu projevuje vliv polarity solventu a rozdil
mezi molekulou 1 a 2.

5. Ukazte, jak S1 a S2 excitace ovlivni geometrii molekuly 1. Pro optimalizaci (OPT Keepdens)
téchto stavli metodou uvedenou v bod¢ 2 pouzijte:



%tddft
nroots 2
maxdim 5
IRoot 2
end

Pokuste se urcit vazby, které se nejvice zménily.
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SEMINARNI ULOHA ¢. 4
Paramagnetické komplexy

ZADANI
1. Vytvoite model dvou komplext Ru(IIT)-acetylacetonat(acac) o multiplicité 2. PouZijte program
ORCA: UKS PBEO0/def2-TZVPP ve vakuu, rovinu acac umistéte do Xy roviny.

2. Pro ob& molekuly zobrazte spinovou hustotu, SOMO orbital a Aiso uhliku CH. Dané veli¢iny
vyhodnotte pro restricted i unrestricted vypocet. Porovnejte Aiso pro oba izomery a korelujte se
spinovymi populacemi (s, pz). Zobrazte fez spinové hustoty rovinou acac a rovinou kolmou
s detailem na CH (VMD nastroj VolumeSlice).



3. Pomoci SO-ZORA Hamiltonianu v programu ADF (PBEO/TZ2P/vac) spoéitejte g-tensor a
projektujte jeho komponenty do koordina¢niho systému obou komplext. Jaky maji vztah
komponenty g-tensoru k orientaci SOMO orbitalu.

4. Pomoci pNMR vztahu pro dubletovy systém (S=0.5) spocitejte hyperjemny posun uhliku CH
(Bohriiv magneton p,, magnotogyricka konstanta *C y;,) pro oba komplexy pii laboratorni
teplote:

SS+1
L= (()Tyz”eTr[g AT(L)] * 10° [ppm]

Dbejte na spravné jednotky napt komponenty HFCC tenzoru A pieved’te na MHz.



